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ABSTRAK 
Ega Caesaria Pratama Putra, G0011080, 2014. Analisis Molecular Docking 
Fitokimia Famili Fabaceae terhadap Reseptor Estrogen α Dibandingkan 
Tamoksifen pada Kanker Payudara. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas 
Sebelas Maret, Surakarta. 
 
Latar Belakang Kanker payudara menempati peringkat kedua dalam insidensi 
kanker di dunia. Pada tahun 2012, 1,7 juta wanita terdiagnosa kanker payudara. 
Hormon estrogen menjadi faktor utama penyebab kanker payudara. Sebagian 
besar peran estrogen dimediasi oleh dua reseptor yaitu reseptor estrogen α dan 
reseptor estrogen β. Reseptor estrogen α diekspresikan oleh 50-80% dari kanker 
payudara. Tamoksifen termasuk ke dalam selective estrogen receptor modulators 
(SERMs) yang dapat terikat pada reseptor estrogen α sehingga dapat mencegah 
ikatan antara estrogen dan reseptor estrogen α. Dalam penelitian ini dilakukan 
skrining pada senyawa fitokimia tumbuhan yang diharapkan memiliki efektivitas 
lebih tinggi dibandingkan tamoksifen. Pada penelitian ini dilakukan analisis 
molecular docking terhadap senyawa fitokimia dari famili Fabaceae sebagai 
inhibitor aktivasi kompleks estrogen dan reseptor estrogen α. 
 
Metode Penelitian ini merupakan penelitian observasional bioinformatika dengan 
tujuan untuk mengamati perubahan interaksi struktur fitokimia dengan reseptor 
estrogen α. Penelitian ini dilakukan dengan molecular docking sebagai salah satu 
pendekatan in silico. Pada penelitian ini dilakukan analisis molecular docking 
ikatan antara senyawa fitokimia famili Fabaceae pada reseptor estrogen α. 
Molecular docking menggunakan program PyRx, AutoDock Vina, PyMOL, Open 
Babel, dan Chimera. 
 
Hasil Dari hasil skrining fitokimia tanaman famili Fabaceae didapatkan 5 
senyawa yang memiliki energi ikatan sama ataupun lebih rendah dibandingkan 
tamoksifen yaitu β-amyrine (9,6 KJ/Mol), obovatin (9,6 KJ/Mol), erythrabyssin II 
(9,6 KJ.Mol), cajaflavanone (10,2 KJ/Mol), dan tomentosanol E (10,5 KJ/Mol). 
Setelah dilakukan visualisasi menggunakan program PyMOL didapatkan bahwa 
hanya cajaflavanone yang memiliki lokasi ikatan yang mirip dengan tamoksifen 
pada reseptor estrogen α. 
 
Simpulan Berdasarkan analisis molecular docking fitokimia famili Fabaceae, 
terdapat senyawa yang mempunyai karakteristik mirip dengan tamoksifen sebagai 
antagonis reseptor estrogen α, yaitu cajaflavanone. Namun, dibutuhkan penelitian 
in vitro atau in vivo untuk mengetahui efektivitasnya. 
_______________________________________________________________ 
Kata Kunci: Molecular Docking,Fitokimia, Famili Fabaceae, Reseptor Estrogen 
α, Kanker Payudara, Tamoksifen. 
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ABSTRACT 
Ega Caesaria Pratama Putra, G0011080, 2014. Molecular Docking Analysis of 
Family Fabaceae Phytochemistry to Estrogen Receptor  Alpha Compared to 
Tamoxifen in Breast Cancer. Mini Thesis. Faculty of Medicine, Sebelas Maret 
University, Surakarta. 
 
Background: The incidence of breast cancer is second rank over the world. 
Estrogen receptor α is expressed by 50-80% of breast camcer. Estrogen receptor 
is the risk factor of breast cancer.  The mechanism of estrogen through estrogen 
receptor α and estrogen receptor β. Tamoxifen is a selective estrogen receptor 
modulators (SERMs) that can be bound to the estrogen receptor α, therefore 
prevent bonding between estrogen and estrogen receptor α.      
 
Methods: This research used molecular docking analysis of family Fabaceae’s 
Phytochemistry as an inhibitor of estrogen receptor α activation. This study was 
observational bioinformatics study to observe interaction between family 
Fabaceae’s phytochemistry and estrogen receptor alpha. Molecular docking 
analysis observed binding energy and binding location. This virtual screening 
analysis was done using PyRx, AutoDock Vina, PyMOL, Open Babel, and UCSF 
Chimera.  
 
Results: We obtained 471 Family Fabaceae’s phytochemistry from database, only 
five compounds that have equal or lower binding energy compared with 
tamoxifen, that compound were Beta-amyrine (9.6 KJ/Mol), obovatin( 9.6 
KJ/Mol), erythrabyssin II (9.6 KJ/Mol), cajaflavanone (10.2 KJ/Mol), and 
tomentosanol E (10.5 KJ/Mol). The Visualization of binding location analysis 
showed that only cajaflavanone which have relatively similar binding site location 
with tamoxifen.   
 
Conclusions: cajaflavanone have a similar characteristic with tamoxifen, and 
have a potency to be used as partial antagonist of estrogen receptor alpha in 
breast cancer based molecular docking analysis. However, In vitro and In vivo 
research needed to determine the effectiveness. 
_______________________________________________________________ 
Keyword: Molecular Docking, Phytochemical, Fabaceae Family, Estrogen 
Receptor α, Breast Cancer, Tamoxifen. 
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BAB I 
PENDAHULUAN 
 
 
A. Latar Belakang Masalah 
Kanker payudara merupakan tumor yang berasal dari sel lapisan epitel 
duktus dan lobulus kelenjar dan bersifat ganas. Kanker payudara menempati 
peringkat kedua dalam insidensi kanker di dunia. Pada tahun 2012, 1,7 juta 
wanita terdiagnosa kanker payudara. Kanker payudara merupakan penyebab 
kematian terbanyak akibat kanker pada wanita tahun 2012 (WHO, 2013).  Di 
Asia, angka kejadian kanker payudara telah mengalami peningkatan yang 
cukup signifikan (Jemal et al., 2011). Kanker payudara merupakan jenis 
keganasan paling umum yang ditemukan pada wanita di Indonesia (Char-hong 
et al., 2011). Jumlah penderita kanker payudara di Indonesia semakin 
mengalami peningkatan dari tahun ke tahun (Kemenkes, 2008). Angka 
kematian akibat kanker payudara di Indonesia berjumlah 18,6 per 100.000 
kasus (Char-hong et al., 2011). 
Hormon estrogen menjadi faktor utama penyebab kanker payudara. 
Sebagian besar peran estrogen dimediasi oleh dua reseptor yaitu, reseptor 
estrogen αdan reseptor estrogen β. Reseptor estrogen α diekspresikan oleh 50-
80 % dari kanker payudara (Huang et al., 2014; Kang et al., 2014). Ikatan 
antara estrogen (seperti estradiol) pada reseptor estrogen α dapat menginduksi 
pertumbuhan dari sel kanker payudara. Selain itu, reseptor estrogen α aktif 
dapat menghambat apoptosis dari sel kanker payudara melalui up-regulasi 
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ekspresi Bcl-2 (Jiang et al., 2012). Keberadaan reseptor estrogen α menjadi 
indikator utama untuk terapi anti-hormonal kanker payudara (Huang et al., 
2014; Kang et al., 2014). 
Kemoterapi merupakan salah satu pilihan terapi kanker 
payudara.Tamoksifen merupakan obat standar yang digunakan sebagai 
kemoterapi kanker payudara dengan cara memblok efek dari estrogen. 
Tamoksifen termasuk ke dalam selective estrogen receptor modulators 
(SERMs) yang dapat terikat pada reseptor estrogen α sehingga dapat 
mencegah ikatan antara estrogen dan reseptor estrogen α (Cirillo et al., 2013; 
Malik, 2013). Ada sekitar 75% wanita yang menderita kanker payudara telah 
mendapatkan terapi hormonal tamoksifen. Tamoksifen telah banyak tersedia 
di Indonesia, namun harganya yang cukup mahal menyebabkan obat ini 
kurang terjangkau untuk seluruh kalangan.Angka keberhasilan kemoterapi 
tersebut sulit untuk diprediksi karena adanya perbedaan respon dari individu 
(Cirillo et al., 2013). Tamoksifen juga memiliki berbagai efek samping 
penggunaannya seperti disparonia, polip uteri, hingga menyebabkan 
berkembangnya kanker uteri (Noutley et al., 2005).Oleh sebab itu perlu 
dilakukan penelitian lebih lanjut untuk terapi alternatif senyawa yang 
memiliki efek mirip atau lebih baik dari tamoksifen dengan lebih sedikit efek 
samping. Pada penelitian ini akan berfokus pada fitokimia dari tanaman 
herbal. 
Fitokimia dalam diet telah banyak digunakan sebagai agen untuk 
menghambat karakteristik antikarsinogenik pada kanker. Fitokimia merupakan 
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suatu senyawa organik yang terdapat pada tanaman dan banyak terdapat di 
Indonesia.Salah satu tumbuhan yang memiliki banyak kandungan fitokimia 
adalah tumbuhan dari tanaman famili Fabaceae.Namun, efek penggunaan 
fitokimia dari famili Fabaceae ini terhadap kanker payudara masih belum 
diketahui secara pasti (Messina et al., 2006). 
Dalam penelitian ini dilakukan skrining pada senyawa fitokimia 
tumbuhan yang diharapkan memiliki efektivitas lebih tinggi dibandingkan 
tamoksifen. Pada penelitian ini dilakukan analisis molecular docking terhadap 
senyawa fitokimia dari famili Fabaceae sebagai inhibitor aktivasi kompleks 
estrogen dan reseptor estrogen α. Hal tersebut bertujuan untuk mengeksplorasi 
secara terintegrasi probabilitas bioaktivitas komponen fitokimia famili 
Fabaceae sebagai senyawa antagonis estrogen melalui pendekatan komputasi. 
Hal ini didukung oleh adanya publikasi struktur kristal human reseptor 
estrogen α sebagai target yang menjadi syarat penting proses molecular 
docking. Selain itu, basis data senyawa kimia tanaman obat Indonesia telah 
tersedia (Yanuar et al., 2011). Penelitian ini diharapkan memberikan 
pengetahuan tentang senyawa-senyawa yang berpotensi sebagai senyawa 
antagonis estrogen pada reseptor estrogen α yang lebih poten dibandingkan 
tamoksifen melalui pendekatan komputasi (Fong et al., 2010). 
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B. Rumusan Masalah 
Bagaimana hasil analisis molecular docking fitokimia famili Fabaceae 
terhadap reseptor estrogenα pada kanker payudara dibandingkan dengan 
tamoksifen? 
C. Tujuan Penelitian 
Mengetahuihasil analisis molecular docking fitokimia famili Fabaceae 
terhadap reseptor estrogen α pada kanker payudara dibandingkan dengan 
tamoksifen. 
D. Manfaat Penelitian 
1. Manfaat Teoritis 
Memberikan informasi ilmiah mengenai hasil analisis molecular 
docking fitokimia famili Fabaceae terhadap reseptor estrogen α pada 
kanker payudara dibandingkan dengan tamoksifen. 
2. Manfaat Aplikatif 
Sebagai dasar penelitian lebih lanjut mengenai hasil analisis 
molecular docking fitokimia famili Fabaceae terhadap reseptor estrogen α 
pada kanker payudara dibandingkan dengan tamoksifen. 
  
